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Las macromoléculas en 
movimiento: de la Reptación al 
Flujo
Líneas de Investigación
1. Síntesis y modelización de nuevas poliolefinas con 
arquitectura controlada
2. Arquitectura y dinámica molecular. Propiedades 
viscoélasticas
3. Fenómenos de cristalización: experimentos y 
modelización
4. Procesado de polímeros y fenómenos inducidos por el 
flujo
5. Arquitectura molecular, estructura y propiedades: 
Simulación por ordenador
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Físico-química: Arquitectura molecular
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Dinámica Molecular: Tubos y reptación
Long and flexible
Coil conformation
Reptación
Edwards, 70’s
de Gennes, 1979 (Nobel, 1991)
Doi and Edwards, 80´s
M3
M3.4
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1. Reptación
G(t) =GN0exp(-t/ td)
td ∝ M3
l-ADN: Fluorescence
Microscopy/Reometry (1994)
3. Relajación del tubo
Doble reptación
2. Fluctuaciones 
td ∝ M3.4Chu et al. , 1994 (Nobel 1997) 
td=3te(M/Me)3 (1-(Me/M)0.5)2
NMR, NSE (2002)
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Peso Molecular Ramificación
Efecto de la arquitectura molecular
Poliolefinas: aplicaciones
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Procesado en extrusión
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Procesado:Arquitectura Molecular
Ramificación de cadena larga
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Simulación por Ordenador
Flujo
Viscosidad Tiempo de relajación
Simulación del flujo en boquilla: elementos finitos
Nano y Microestructura.
Propiedades Mecánicas
Rayos X, Transiciones térmicas y mecánicas
-100 0 100
0.0
0.1
0.2
0.3
0.4
0.5
γ
α (Cristal)
Rígidaβ, Tg (Móvil)
T (ºC)
t
a
n
 
δ
b,Tg (Móvil)
SemicristalinoAmorfo
Desordenado
Ordenado
Simulación por Ordenador
14 16 18 20 22 24 26
0
1
2
3
4
 
 
200
110
I
 
(
a
.
u
.
)
2θ
1400 1440 1480 1520
0.00
0.05
0.10
a
ν
 
(
c
m
-
1
)
 
 
I
 
(
a
.
u
.
)
ν (cm-1)
1405 1410 1415 1420 1425
0.00
0.01
0.02
0.03
0.04
Comonomer increase
860 880 900 920 940 960
1415
1416
1417
1418
1419
b
ρ (kg/m3)
 
18.2 18.3 18.4 18.5 18.6 18.7 18.8
1415
1416
1417
1418
1419
Experimental
Simulación
ν
 
(
c
m
-
1
)
ab/2 (Å2)
25 30 35 40 45 50 55 60
0.00
0.02
0.04
0.06
0.08
0.10
0.12
 
 
130
311
121
320400
211
220
201
111
310
011
120
020
210
I
 
(
a
.
u
.
)
2θ
Raman
WAXS
a,b,c
¿? ¿?
Grupo de estructura Molecular y Propiedades de Polímeros
Departamento de Física Macromolecular
